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E(N･rN) =El(N･TN) +E2(N･rN ) ( 1. 1)
.〟
El(N,rN) = = ¢(,t･)f=1
















･ - 1 ･N!1krz"lexp{-βE(N,r",}dr"
この三は大分配関数と呼ばれる｡
この引ま変分原理





E(pt) - El(pt) +E2(pt)
盲i(pt) - N!1 iTIE.･(N･r",pt(N･r")dr"I i=1,2




























6¢ = N6〃 +S6T +p6V (1,13)
で与えられるo ここで､N,S,pは粒子数､エントロピー､圧力であるopはJLとTで決ま





p(1) ( r ) ≡ <∑ 6(-rE)>tl=1




p( り (r) - _鋒 1=,
p(2) (T,T,) - こ 6bn=,,,
と表される｡ (2.4)を導くとき､対称性の関係¢(∫,′ ′ ) =¢(r′,∫)と
¢6T,r e-βn rL.,rj) = -βe一銅 (r,r′)(6(ri-r)6 (rj-T,)
' 6(rj-r)6(ri-r'))
を用いた｡また､(2.3)の変分から
- 〟(2)(∫,r･) . 〟( 1) (∫)∂( rイ )












































K -ち 量び2-的 2,〟
-% ['p ･ill{p'2''r･,''-p'1''r'p'1'',''}drdr''
となる. p(1)(r)=pの-様な体系では､
























の変分は､ (2 .3),( 1 .8),(1.9 ) ,( 1 . l l) により､
6中日vp(1)(r)6〆 (r)i- S6T ･p6V
で与えられるop(1)(r)=60/6¢ (r)を¢ (r)について解き､
+ +










60 - Ivp' 1' (r' 6.4 .'r)dr
-iJvJvp(2)(r･,I)6¢(r･r')drdr'･56T ･p6V (3･7)
となるo Fiを(3･5)で定義すると､〟(1)(r)･¢(T,T,)･T,Vの関数として
6F l - J 〆 (,)6p( 1 )( ,)dr
･iJvJvp(2)(r･rJ)刷 r･r')drdr'- S6T 一 夕6V (3･8)
となるOここで､ 〟(2)(T,r,)=6Fl/64(T,rJ)を¢(T,r,)について解き､
F2 -Fl 弓 JvJvp(2)(r,r')H ,,r')drdr′
に代入して求まるF2は､〟(1)(r),p(2)(r･r,)とT･Vの関数となり､
6F2 - 1〆 (r)6p(1)(r)dr
(3,9)












1n= - Max tNL -A(N)i/kBT
Ⅳ








】mE = Max i
p(1)
Jvp(1)(r)〆 (r)dr -Fl(p(1))ナノkBT








ln =-p( 1,",apX ( 2) {Jvp' 1)(F'〆 ( r)dr -盲2'p'2),
+TS(p( 1) ･p(2)) )/ kBT -
盲2(p(2))-ilvlvp(2)(T,r′)め(r･r')drdr'


















tEl(p(1)) +E2(p(2)) - TS(p( 1)･p(2)))
(3.18)
で与えられることになる｡ ここで








e一銅 (T,r′) ≡ 1.b(T,T,)
でb(T,r')を導入する｡(1.4)の被積分関数で､因子
〟
exp･弓 igl j… 1銅 (r,･･,j, } を 1≦,･QjSN{1･b(ri,rj,}
i≠J
と表し､2項展開して､展開の各項を図形で表す｡結果は






















= = exp†連結した図形の和 )
したがって､























である(図1)｡ 以下では､ある量が (黒丸が関茄でない図形の和 )と表されたときには､そ
の図形の中のriの黒丸に対する因子はp(1)(ri)であるo
(2.3)により､ln=の変分は
6.n = -lp(1)(r)6 (-β¢(∫)〉dr
-Jp( 1,'r')6{ 1n z',' }d,
である｡これを
6･n = -6Ip( 1) (r)lnz (r)d r - llnz (,) 6p( 1)(r)dr (5･3)
とかき､ (5.2)をZ(r)について解いて､最後の項に代入すると
･n= - Ip(1) (r).nz(r )dr -F l(p(1)),kBT
IF l(p(1)) / kBT = - lp(1 )(r) Iln p (1) (r)v d r
(5.4)
+ (連結 した､関節のない図形の和 ‡ (5.5)
- 383 -
守田 徹







p(2)(,,,I) = Z (,)I (T,)e-β ¢(T,r') (,とrJ にある白丸 に連 結 した､
白丸間は直接結ばれていない図形の和 〉 (6.1)
と表されるo expI-β¢(T,r' ) )を1+b(r･,r')とお善､(5.2)を導いたときと同様に
関節で部分和を取ると
p( 2)(,,,,) =p( 1)(,) p( 1)(,,) ( 1.V(,,,I) i








が存在するとき､それをボ トルネックという(図4) 0 ど(∫,r′)杏




















































+ = (-1)Tl-1pn +xJl=3
(6.12)
が得られるo ここで､Pn,Xは













V- 1 ln= - p l,lZ - P(Im p - 1) ･i p 2B (7･1)

















V~11n= = plnz - p(lap-1) ･ip2B
･掃 葺 (-】n(1- pb～(k,) - pg( k ) - i p 2 6 (k)2)
(7.5)
となる｡これを最大にするβは







































cs(∫,′′)= tv(′･r′)の中のボ トルネックのある図形の和 〉 (7･12)
とすると､(6.5),(6.7)は
V(r･r') -C(r･ r') + c s(T,r')
W(r･r')-x(r･r') + cs(r･r')
となる｡これを(6.10)に代入すると
C (T,′') -exp (-β¢(∫,r′)+x (r,r′)+c s(T,r′) I




-b (r･r') ( 1+c s( r･r') i + ( 1+b(r･''))




C(T, r') - b(T,'')( 1+cs('･'')i ' ( 1'b(r･r')I





C(T,r') - b(T,F') ( 1+cs(r･r')i

























C (r,'′) - -β Q(T,r') + exp (一銅 (T,r')+x(r,r')+cs(r･rI) )




















直接相関関数 C… ′(r･r')を一朗 ル t(T,r')とおく近似では､
C …,( k) = -βeye y ,/k 2
となり､2体分布関数は
V…′(k) = -βeyev , / ( k2+xs2C)
V … ′(T,r･) - -鮎 exp(-Ksc'r-,,‖




となるOこの近似はDebye-HBckelの近似と呼ばれるO この近似ではV" ,(T,r' )は短
距離力となるので､pリ,V",(',r')による展開は収束するo
付録 1･ 】n=-pV/kBT











範 <Q(N,r" ) ,-<範 Q(N,(Lr')"),vl
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